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本研究では、密度汎関数法 B3LYP 法を用い、基底関数を 6-31G**として構造最適化を行った。芳香
族性は、NICS 値(Nucleus-Independent chemical shift)を用いて評価した。NICS 値は負の値で絶対
値が大きい所が芳香族性が大きいことに対応する。すべての理論計算には Gaussian09 プログラムパ
ッケージを用いた。 
	 Fig. 1 には Armchair 型エッジを持つナノグラフェンと炭素欠陥を有するナノグラフェンの炭素骨
格図を示す。また、炭素欠陥の末端にある炭素には水素原子を結合させている。付表は、Fig. 1 に示
した各仮想原子位置における分子平面上から直交方向上方に 1 Å の位置での NICS 値を示す。こちら
の解析結果では、ナノグラフェンと炭素欠陥有のナノグラフェンのNICS値の違いを見る事ができた。
また炭素欠陥上においても NICS 値は負の値をとっており、芳香族性は保たれていると考えられる。 
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Fig. 1  Nanographene models, (1) nanographene, (2) holey nanographene. 
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